3.0204 0.0000 1.0000 0.0000 1.0937 2 4 2 65.0000 11.6200 1.0000 0.0000 1.0000 0.0000 1.2000 2 4 3 60.4260 22.5101 3.6090 0.0000 1.0000 0.0000 1.2953 33 ! Nr of torsions. at1;at2;at3;at4;;V1;V2;V3;p(tor1);p(cot1);n.u;n.u. 1 1 1 1 -0.2500 11.5822 0.1879 -4.7057 -2.2047 0.0000 0.0000 1 1 1 2 -0.2500 31.2596 0.1709 -4.6391 -1.9002 0.0000 0.0000 2 1 1 2 -0.1770 30.0252 0.4340 -5.0019 -2.0697 0.0000 0.0000 1 1 1 3 -0.7098 22.2951 0.0060 -2.5000 -2.1688 0.0000 0.0000 2 1 1 3 -0.3568 22.6472 0.6045 -4.0088 -1.0000 0.0000 0.0000 3 1 1 3 -0.0528 6.8150 0.7498 -5.0913 -1.0000 0.0000 0.0000 1 1 3 1 2.0007 25.5641 -0.0608 -2.6456 -1.1766 0.0000 0.0000 1 1 3 2 -1.1953 42.1545 -1.0000 -8.0821 -1.0000 0.0000 0.0000 2 1 3 1 -0.9284 34.3952 0.7285 -2.5440 -2.4641 0.0000 0.0000 2 1 3 2 -2.5000 79.6980 1.0000 -3.5697 -2.7501 0.0000 0.0000 1 1 3 3 -0.0179 5.0603 -0.1894 -2.5000 -2.0399 0.0000 0.0000 2 1 3 3 -0.5583 80.0000
1.0000 -4.4000 -3.0000 0.0000 0.0000 3 1 3 1 -2.5000 76.0427 -0.0141 -3.7586 -2.9000 0.0000 0.0000 3 1 3 2 0.0345 78.9586 -0.6810 -4.1777 -3.0000 0.0000 0.0000 3 1 3 3 -2.5000 66.3525 0.3986 -3.0293 -3.0000 0.0000 0.0000 1 3 3 1 2.5000 -0.5332 1.0000 -3.5096 -2.9000 0.0000 0.0000 1 3 3 2 -2.5000 3.3219 0.7180 -5.2021 -2.9330 0.0000 0.0000 2 3 3 2 2.2500 -6.2288 1.0000 -2.6189 -1.0000 0.0000 0.0000 1 3 3 3 0.0531 -17.3983 1.0000 -2.5000 -2.1584 0.0000 0.0000 2 3 3 3 0.4723 -12.4144 -1.0000 -2.5000 -1.0000 0.0000 0.0000 3 3 3 3 -2.5000 -25.0000 1.0000 -2.5000 -1.0000 0.0000 0.0000 0 1 2 0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0 2 2 0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0 2 3 0 0.0000 0.1000 0.0200 -2.5415 0.0000 0.0000 0.0000 0 1 1 0 0.0000 50.0000 0.3000 -4.0000 -2.0000 0.0000 0.0000 0 3 3 0 0.5511 25.4150 1.1330 -5.1903 -1.0000 0.0000 0.0000 2 3 4 3 0.6439 21.4220 -0.6344 -5.5022 0.0000 0.0000 0.0000 1 3 4 3 -0.5000 26.4579 -1.0000 -6.1063 0.0000 0.0000 0.0000 1 1 3 4 -0.5000 5.9300 -1.0000 -6.1328 0.0000 0.0000 0.0000 2 1 3 4 1.5000 13.6826 0.1478 -2.9478 0.0000 0.0000 0.0000 4 3 3 4 -0.0641 59.7588 -1.0000 -3.5975 0.0000 0.0000 0.0000 3 3 4 3 1.5000 51.9995 0.4171 -2.5000 0.0000 0.0000 0.0000 4 3 4 3 0.0000 0.0000 0.0000 -9.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1 ! Nr of hydrogen bonds. at1;at2;at3;r(hb);p(hb1);p(hb2);p(hb3) 3 2 3 2.1082 -2.5000 3.0000 23.0000
